Estructura de la Materia 2 - Verano de 2026

Guia 1: Redes Cristalinas y Espacio Reciproco

1. Escriba un conjunto de vectores primitivos para cada una de las siguientes redes de Bravais:
a) Cubica simple (SC, simple cubic).
b) Cubica centrada en el cuerpo (BCC, body-centered cubic).

)
)
c¢) Cubica centrada en las caras (FCC, face-centered cubic).
d) Triangular 2D (red hexagonal 2D).

)

e) Hexagonal simple (red hexagonal 3D).

2. Describa las siguientes estructuras en términos de una red de Bravais con base. Para cada

caso, indique los vectores primitivos y las posiciones de la base:
a) BCC como red SC con base.

b) FCC como red SC con base.

¢) Red diamante.

d) NaCl (cloruro de sodio)

e) CsCl (cloruro de cesio).

f) ZnS (blenda de zinc).

3. Determine si cada estructura es una red de Bravais pura:
= Silo es: dé un conjunto de vectores primitivos.
= Si no: describala como red de Bravais 4+ base minima (indicando posiciones).
Partiendo de una celda SC:
a) SC + puntos en el centro de las dos caras paralelas a xy (superior e inferior).
b) SC + puntos en el centro de las cuatro caras laterales (paralelas a xz y yz).

¢) SC + puntos en el centro de las 12 aristas de la celda.

4. Encuentre dos conjuntos diferentes de vectores primitivos para las redes BCC y FCC. Para
cada conjunto, calcule el volumen de la celda primitiva que generan,

V = |a1 . (ag X ag)‘.

5. Para las redes SC, BCC y FCC, identifique los primeros, segundos y terceros vecinos de

un sitio dado, indicando para cada conjunto:

= cantidad de vecinos,



10.

11.

12.

» posiciones relativas (respecto del sitio elegido),

= distancia al vecino en funcién del pardmetro de red a.

Calcule la fracciéon de empaquetamiento (volumen ocupado por los dtomos dividido por el
volumen total de la celda) para las redes SC, BCC, FCC y diamante. Utilice la aproximacién
de esferas rigidas: los atomos se modelan como esferas de radio r, centradas en los puntos de la

red, que se tocan sin superponerse.

(Opcional) Considere una estructura HCP con pardmetro de red basal a (en el plano hexagonal)
y pardmetro ¢ (altura de la celda convencional). En la aproximacién de esferas rigidas, demuestre
que para una HCP “ideal” se cumple

» Compare este cociente con valores experimentales para materiales reales (por ej. tabla 4.4 de
Ashceroft—Mermin).

» Identifique primeros, segundos y terceros vecinos en HCP (cantidad, posiciones relativas
y distancias).

= Compare con una red FCC y discuta similitudes y diferencias en la geometria local:

estructura por capas, tipo de apilamiento y degeneraciones de distancias entre vecinos.

Muestre que una red tetragonal centrada en el cuerpo (BCT, body-centered tetragonal) pue-
de describirse, mediante una eleccién adecuada de celda (o de vectores primitivos), como una
red tetragonal centrada en las caras (FCT, face-centered tetragonal). Explique por qué una
equivalencia analoga no existe entre las redes BCC y FCC.

Determine los vectores primitivos de la red reciproca para las redes SC, BCC, FCC,
hexagonal 2D y hexagonal 3D. Puede utilizar la férmula

a; X ag

b; = 27 (1,7, k) ciclicos,

a; - (a; x a;)’

tal que a; - b; = 27 d;;. En el caso 2D, trabaje en el plano k,k, (puede tomar un a; || z auxiliar).

Demuestre que la red reciproca de la red reciproca coincide (salvo una convencién de factores
27) con la red directa. Ademsds, verifique que la red reciproca de BCC es FCC y que la de
FCC es BCC. Finalmente, indique cuales redes de Bravais son autorreciprocas.

Para una red cuadrada bidimensional, dibuje la primera, segunda y tercera zona de Bri-
llouin. Calcule el drea (“volumen” en 2D) de cada zona en el espacio reciproco.

Considere una red hexagonal 3D con vectores primitivos
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13.

14.

15.

16.

17.

a) Calcule el volumen de la celda primitiva.
b) Determine los vectores primitivos de la red reciproca b;.

¢) Describa y dibuje la primera zona de Brillouin.

Represente una red FCC como una red SC de parametro a con una base de cuatro puntos.

a) Determine el factor de estructura y muestre que sélo toma valores 0 o 4 en los puntos de
la red reciproca de la SC (considere f; = 1).

b) Muestre que, al eliminar los puntos para los cuales el factor de estructura se anula, el con-
junto restante forma una red BCC con parametro 47 /a. Explique por qué este resultado es

esperable.

Recordatorio: para una base con dtomos en {d;} y factores de forma {f;},

K 2
Shrt = Y foe®mrde Ty o | Sl
S

Para las redes SC, FCC y BCC, usando la celda ciibica convencional de pardametro a, dibuje
los planos con indices de Miller (100), (110) y (111), o un multiplo entero de ellos si hay extinciones.

Asimismo, calcule el el espaciamiento interplanar

27

_— Ky = hby +kby +1bs.
|thl|; Rkl 1+ Kby + (b3

dhkl =

Considere una red ortorrémbica con celda convencional de pardametros a # b # ¢ y angulos
rectos (o = § = v = 90°). Calcule el espaciamiento interplanar de la familia {112} para
a=2A,b=3Ayc=4A.

Para una red FCC, considere los planos con indices de Miller (100) y (001) definidos respecto del

conjunto de vectores primitivos

a) = g (& + &), (4,7, k) ciclicos.

Calcule los indices de Miller de esos mismos planos respecto del conjunto

a; = ax, a; =

Se estudian tres muestras policristalinas (polvo) mediante difraccién de rayos X en geometria
de Debye—Scherrer. Se sabe que una muestra corresponde a una red FCC, otra a una red BCC
y la tercera a la estructura diamante. Las posiciones aproximadas de los primeros cuatro
anillos se reportan como el dngulo ¢ = 26 (Tabla 1).

En un experimento de polvo se considera el primer orden de Bragg (n = 1), de modo que la



condicion de difraccion puede escribirse como
2dhkl sin&z)\, (9:¢/2)
Aqui dpy; es el espaciamiento interplanar asociado a la familia de planos (hkl), A es la longitud

de onda, y @ es el angulo de Bragg.

a) A partir de las posiciones relativas de los anillos, identifique qué muestra (A, B o C) co-
rresponde a FCC, cuédl a BCC y cuél a diamante. (Sugerencia: compare las razones entre

sin?  de los primeros picos y use reglas de extincién sistematica).

b) Para A =15 A, determine el parametro de red a de cada muestra.

Muestra A Muestra B Muestra C

42,2° 28,8° 42,8°
49,7° 41,0° 73,2°
72,0° 50,8° 89,0°
87,3° 59,6° 115,0°

Tabla 1: Posiciones de los primeros cuatro anillos: dngulo ¢ = 26.

18. (Opcional) Considere una red BCC como una red SC de pardmetro a = 4 A con una base.
a) Determine las condiciones de extincién (reflexiones prohibidas) para la difraccién.

b) En un experimento de Debye—Scherrer, se incide con rayos X de longitud de onda A = 2,5 A.
Calcule los tres primeros angulos ¢ (con ¢ = 26) para los cuales se esperan méaximos de
intensidad.

¢) En un experimento de Laue, se incide con un haz paralelo al eje z y con longitudes de onda
en el rango 2,5A < X < 3A. Indique qué patrén cualitativo espera observar (qué familias
de planos/reflexiones pueden aparecer y cudles estardn ausentes por extincion).

19. (Opcional) Considere un cristal bidimensional cuya red de Bravais es rectangular centrada,
con celda convencional de lados @ = 10A y b = 5A, y una base de dos dtomos ubicada en las
posiciones (0,0) y (a/2,b/2).

a) En un experimento de polvo con rayos X de longitud de onda A = 2 A, determine el dngulo
de Bragg 6 correspondiente a las tres reflexiones permitidas de menor indice de Miller

(h, k) (sin contar equivalentes por simetria).

b) Determine si existen ausencias sistematicas. Indique la condicién sobre (h, k) y expliquela
a partir del factor de estructura.

c) Estime la intensidad relativa de las lineas observadas si la base estuviera formada por C
(Z =06)y O (Z = 8) (en lugar de atomos idénticos) y el factor de forma atémico f se
aproxima como f ~ Z.



